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APRUEBA CURSO DE ACTUALIZACION DE POSGRADO

Buenos Aires, 15 de septiembre de 2016

VISTO la Resolucion N° 132/2016 del Consejo Directivo de la Facultad Regional San
Rafael, a través de la cual solicita la aprobacién y autorizacion de implementacion del Curso

de Actualizacion de Posgrado “Modelado y Simulacién molecular para ciencias e ingenieria”

yl

CONSIDERANDO:

Que el Curso propuesto responde a la necesidad de brindar a docentes y graduados
de la Universidad, conocimientos cientificos actualizados relativos a la modelacion y
simulacion molecular como herramientas para el disefio de procesos y productos
innovadores.

Que la Facultad Regional San Rafael cuenta con un plantel de profesores de elevado
nivel académico y profesional, ademas de una prolongada y amplia experiencia en el dictado
de cursos y seminarios vinculados al propuesto.

Que la Comisién de Posgrado de la Universidad ha analizado los antecedentes que
acompanan la solicitud y avala la presentacién, y la Comision de Ciencia, Tecnologia y
Posgrado recomienda su aprobacion.

Que el dictado de la medida se efectia en uso de las atribuciones otorgadas por el

(& Estatuto Universitario.
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Por ello,
EL CONSEJO SUPERIOR DE LA UNIVERSIDAD TECNOLOGICA NACIONAL
ORDENA:

ARTICULO 1°.- Aprobar el curriculo del Curso de Actualizacién de Posgrado “Modelado y
Simulacién molecular para ciencias e ingenieria” que figUra en el Anexo | y es parte
integrante de la presente Ordenanza.
ARTICULO 2°.- Autorizar el dictado del mencionado Curso en la Facultad Regional San
Rafael con el Cuerpo Docente que figura en el Anexo Il y es parte integrante de la presente
Ordenanza.

ARTICULO 3°.- Registrese. Comuniquese y archivese.

=,

D

ORDENANZA N° 15653

UTN

SCTYP

f.c.r.

l.p.

A.U.S. RICARDO F. O. SALLER
Secretario del Consejo Superior



2016 - Afio del Bicentenario de la Declaracién de la Independencia Nacional”

K

Ministerio de Educacion y Deportes

Universidad Tecnoldgica Nacional

J

Rectorado

ORDENANZA N° 1553
ANEXO |

CURSOS DE ACTUALIZACION DE POSGRADO

MODELADO Y SIMULACION MOLECULAR PARA CIENCIAS E INGENIERIA

A. FUNDAMENTACION

La formacién de recursos humanos capaces de disefar de forma racional nuevos productos
y/o procesos es clave para el desarrollo sostenido del aparato productivo regional. Esto
conlleva originar y entrenar en el profesional la habilidad personal para la creacion de
conocimiento e innovacién en el campo cientifico tecnolégico. Este es el primer paso hacia
la vinculaciéon y transferencia de tecnologia hacia la industria. Por citar ejemplos, el
desarrollo de materiales avanzados o la biotecnologia son casos testigos de vanguardia en
innovacion, los cuales tienen aplicaciones directas en distintos campos estratégicos como la
ingenieria biomédica, alimentos, petroquimica, etc.

En el contenido curricular y experiencia laboral tradicional de las carreras de ingenieria se
estudian los procesos con un enfoque principalmente macroscopico cinético y/o
termodinamico. Tal enfoque es una herramienta evidentemente muy poderosa para la
industria. Con el advenimiento de la nanotecnologia, los procesos se estudian y transforman
a nivel atdémico-molecular, lo cual extiende enormemente las posibilidades para innovar con
un producto. Con este curso se espera ampliar y profundizar la vision de tales procesos,
introduciendo al graduado en el nivel nanoscépico y mesoscopico donde los procesos se
originan, amortiguan o amplifican, mediante las interacciones moleculares y las condiciones

ambientales. La mecanica estadistica conecta la visién microscépica con la macroscopica

» ’L\ para explicar la observacién experimental macroscépica a través de la conducta e
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interacciones en el mundo microscopico. Este entendimiento conlleva la oportunidad de
evaluar, explicar y predecir donde y como un proceso es posible. Y por lo tanto, tambien
ayuda a modificar racionalmente los componentes o pasos de un proceso para concretar el

objetivo planteado en el desarrollo tecnoldgico.

B. OBJETIVOS

Objetivos Generales:

- Introducir a los graduados en la visién microscopica de interaccion entre atomos,
moléculas e iones.

- Comprender la fundamentacién de la simulacion computacional, su funcionamiento y
alcance.

- Estudiar diferentes sistemas fisicoquimicos aplicados usualmente en la industria,
aumentando en grado de dificultad para construir y entender paso a paso los conceptos y
leyes que gobiernan tales sistemas.

Objetivos Particulares:

- Comprender que la observacion macroscépica de un proceso emerge del promedio de un
numero enorme de estados que son el fruto del balance de fuerza a escala microscopica.

- Modelar sistemas con grado de dificultad creciente, comenzando en el gas ideal y
terminando en biomacromoléculas.

- Incorporar la légica de programacion, para escribir algoritmo (desde cero) para lograr
reproducir el sistema mediante el modelo elegido.

- Comparar los resultados obtenidos con la simulacién, con los tedricos y experimentales.

- Validar las diferentes teorias a base de la comparacién con los resultados exactos

(x\ obtenidos con la simulacion.
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- Entender la conducta natural de los sistemas, para poder modificarlos inteligentemente.

C. CONTENIDOS MiNIMOS

Capitulo 1: EI mundo microscopico

Elementos de mecanica clasica. Termodinamica. Gas ideal y sus postulados. Potenciales
termodinamicos. Leyes de la termodinamica. Transiciones de fase. Mundo microscépico.
Fuerzas intermoleculares. Categorizacién de fuerzas intermoleculares. Modelos moleculares
atomo por atomo, grano grueso y red. Fluido de esferas rigidas. Funcion de distribucion
radial. Entorno Linux y elementos de programacion en Fortran.

Capitulo 2. Mecanica estadistica de sistemas simples:

Elementos de Mecanica Estadistica. Espacio de las fases. Ensambles microcanénico, canénico,
gran canoénico. Funcion de particion. Observables. Gas ideal. Conexién con la termodinamica.
Factorizacion de la funcion particion. Balance detallado. Método de Monte Carlo (MC).

Fludo de Lennard-Jones. Transiciones de Fase del fluido de Lennard-Jones.
Caracterizacién de la estructura intermolecular mediante funcién de distribuciéon radial.
Modelo de gas de red. Separacioén y purificacién de mezclas gaseosas.

Capitulo 3. Mecanica estadistica de soluciones de electrolitos fuertes.

Soluciones de electrolitos fuertes. Modelo primitivo para soluciones i6nicas. Longitud de
Bjrum. Teoria de Debye-Huckel y ecuacion de Poisson-Boltzmann. Longitud inversa de
Debye y su interpretacion fisica sobre el alcance espacial de la interaccién electrostatica.
Aplicacion de Monte Carlo a una solucién idnica. Simulacién computacional de una
superficie cargada en presencia de una solucién de electrolito fuerte. Doble capa eléctrica.

q)\ Estabilidad coloidal debida a repulsion electrostatica.
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Capitulo 4. Mecanica estadistica de polimeros y polielectrolitos.

Mecénica estadistica de macromoléculas. Polimero ideal. Polimero autoexcluyete. Leyes
escalares. Simulacién computacional de ‘polimeros y polielectrolitos. Condensacioén de
Manning en polielectrolitos. Efecto de tamafio. Interaccion de particulas coloidales (latex,
bioglass, nanoarcillas) con polielectrolitos. ADN como paradigma de polielectrolito biologico.
Encapsulacion de ADN mediante la formacion de complejos con quitosan.

Capitulo 5. Macromoléculas de origen biolégico.

Niveles estructurales y plegamiento de proteina. Paradoja de Levintal. Embudos de energia.
Relacién entre estructura y funcion de proteinas. Aminoacidos titulables. Simulacion
computacional de los aspectos electrostaticos en proteinas. Inmovilizaciéon de enzimas.
Absorcion de proteinas anticongelantes sobre cristales de hielo. Purificacion y/o
inmovilizaciéon de proteinas mediante la formacién de complejos Proteinas-Polielectrolitos.

Absorcion de polielectrolitos y proteinas sobre superficies cargadas.

D. DURACION:
La carga horaria total del curso es de CUARENTA Y CINCO (45) horas.

E. METODOLOGIA:
Las clases tendran caracter teérico-practicas. Se desarrollaran las actividades practicas con
el apoyo del uso de herramientas computacionales apropiadas para el desarrollo de las

simulaciones previstas en el curso.

F. EVALUACION FINAL:
Para la aprobacion del curso sera necesario cumplir con un 80 % de la asistencia, aprobar

los trabajos practicos y una evaluacion final individual.
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ORDENANZA N° 1553

ANEXO Il

CURSOS DE ACTUALIZACION DE POSGRADO
MODELADO Y SIMULACION MOLECULAR PARA CIENCIAS E INGENIERIA

FACULTAD REGIONAL SAN RAFAEL

Docentes
- NARAMBUENA, Claudio
Doctor en Quimica, Universidad Nacional de Cérdoba

Licenciado en Quimica, Universidad Nacional de Cordoba

- SANCHEZ VARRETI, Fabricio Orlando
Doctor en Fisica, Universidad Nacional de San Luis
Magister en Ciencias de Superficie y Medios Porosos, especializacion en Fisico-Quimica de
Superficies, Universidad Nacional de San Luis

(& Ingeniero Quimico, UTN - Facultad Regional San Rafael
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